A Miramare gli inventori del metodo che consente la simulasione di fenomeni atomici e molecolari

Car e Parrinello: il Nobel? Incrociamo le dita...

(i Fabio Pagan

TRIESTE Se provate a chieder
loro quando si aspettano la
telefonata da Stoccolma, si
schermiscono e dicono di
non volerci pensare. Un po'
sul serio e un po' per scara-
manzia. Perché, se un altro
Nobel dovesse arrivare da
queste parti (dopo quello al
pakistano Abdus Salam nel
79 e quello al goriziano
Carlo Rubbia nell'84), sara
per merito di una coppia di
scienziatl della materia che
poco pia di vent'anni or so-
no — proprio qui a Trieste —
posero le basi di un metodo
che consente la simulazio-
ne di fenomeni atomici e
molecolari e che da loro
prende il nome: Car-Parri-
nello Molecular Dynamaics.
Roberto Car (triestino,
oggi alla Princeton Univer-
sity) e Michele Parrinello
{messinese, oggi al Politec-
nico di Zurigo) si sono ritro-
vati in questi giorni al Cen-
tro di fisica teorica assieme
a tanti colleghi e amici ita-
liani e stranieri. L'occasio-
ne: il simposio organizzato
%er festeggiare i 60 anni di
ar, Tre giorni densissimi
di relazioni e discussioni
hanno dato la misura del
successo di un metodo che
ha aperto una terza via al-
la ricerca: dopo la teoria e
I'esperimento, ecco la simu-
lazione numerica al compu-
ter, che permette di utiliz-
zare 1 dati reali per esplora-
re situazioni impossibili da
verificare in loco o da realiz-
zare in laboratorio.
L'algoritmo di Car e Par-
rinello & oggi largamente
usato per studiare la strut-
tura di materiali solidi e li-
quidi, nell'analisi di proble-
mi chimici, biologici, farma-
cologici. Qualche esempio?

Si possono ricreare al com-
puter condizioni estreme di
temperatura e pressione,
accertando che al centro
della Terra si sfiorgno i
6000 gradi e che il cuore
dei pianeti Urano ¢ Nettu-
no & ricco di diamanti. E
poi tutto quanto concerne
la nuova frontiera delle na-
notecnologie: nanotubi di
carbonio, fullereni, nanoat-
trito...

«Tutto comincio nell'in-
verno del 1984», ricorda Ro-
berto Car. «Fu allora che co-
nobbi Michele e tra noi due
¢l fu una risonanza imme-
diata. lo mi occupavo di
struttura elettronica dei cri-
stalli, lui di meccanica sta-
tistica e dinamica molecola-
re. Cosl mettemmo insieme
le rispettive competenzes,

All'epoca i due erano sul-

la soglia della quarantina.
Car (di origine fiumana) si
era laureato in ingegneria
nucleare al Politecnico di
Milano, aveva lavorato n
Svizzera e poi negli Stati
Uniti ai laborator: Ibm di
Yorktown Heights ed era
appena tornato a Trieste,
alla Sissa. Parrinello, laure-
ato in fisica a Bologna, era
invece professore associato
al Dipartimento di fisica te-
orica dell'ateneo triestino,
che ha tuttora sede nel
«main building» dell'letp.
Fu cosi che lavorando so-
prattutto di sera, quando i
computer erano pin liberi,
Car e Parrinello si dedicaro-
no a un problema che all
epoca rappresentava una
sfida affascinante per chi si
occupava di fisica dello sta-
to solido: il silicio liquido.

«31 sapeva per via speri-
mentale che il silicio, fon-
dendo, passa da semicon-
duttore a metallos, spiega
Roberto Car, «Ma non c'era
aleuna teoria soddisfacente
per descrivere la transizio-
ne di fases.

Testimoni raccontano
che furono notti di bora
tempestosa quelle in cw
Car e Parrinello scrissero a
Miramare l'articolo pit im-
portante della loro carrie-
ra. Lo inviarono a Physical
Review Letters, rivista pre-
stigiosissima e selettiva,
che lo pubblicd nel novem-
bre del 1985. 11 titolo: «Uni-
fied Approach for Molecu-
lar Dynamies and Density-
Funectional Theorys.

L'effetto fu subito dirom-
pente e da allora quell'arti-
colo ha avuto migliaia di ci-
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Roberto Car e Michelae Parrinello al Centro di fisica teorica di Trieste (foto di Massimo Silvano)

tazioni. Una recente stati-
stica dell'American Physi-
cal Society lo pone al quin-
to posto tra gh articoli del-
la rivista piu citati. E l'im-

Da quell'inverno del 1984
la dinamica della vita li ha
separati. Roberto Car & ri-
masto alla Sissa fino al
1991, diventando professo-

portanza del loro algoritmo
& confermata dai riconosci-
menti che i due - in coppia
o da soll — hanno ricevuto a
livello internazionale. /ff
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TRIESTE > 1naugura g, alle 11. nella Sala nenne artista italo-argentino Martin Ho
espositiva del Circolo Fincantieni-Wiirtsild  meo; il terzo premio ex aequo di 250 euro a
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La piuria, composta

la Fondazione Anna Rosa Rugliano, dal cri (1914-1982), poliedrica artista triestina,
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ta dal presidente del Sindacato Artisti Pao- cativi risultati e riconoscimenti a livello
lo Marani, ha attribuito il primo premio, nazionale e internazionale, e che volle che
consistente in 500 euro, al ventunenne pit- prazie a un lascito testamentario, si costi-
tore triestino Enea Chersicola; una borsa tuisse una {ondazione avente lo scopo diin
di studio per frequentare un corso all'Acca coraggiare e premiare in maniera tangibi-
demia Estiva di Salisburgo, dove fu attiva le i giovani particolarmente meritevoli nel
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Uno prosegue le sue ricerche
tlla Princeton University
Faltro al Politecnico di Zurigo

re ordinario. Poi & andato
Iin Svizzera a insegnare all'
Universita di Ginevra e a
dirigere il centro di fisica
computazionale dei mate-
riali al Politecnico di Losan-
na. Fino al 1999, quando
ha accettato l'incarico di
rofessore alla Princeton

ni?ErEIt.‘i',

Parrinello, dopo una pa-
rentesi alla Sissa, si @ tra-
sferito in _Svizzera, prima
all'lbm di Zurigo, po a Stoc-
carda e infine al Politecni-
co di Zurigo (il celebre
Eth), dove e professore di
scienze computazionali.

Ma la «danza» degli ato-
mi e delle molecole resta al
centro dei loro interessi.
Spiega Roberto Car: «A
Princeton, col mio gruppo,
cerchiamo di applicare il no-
stro algoritmo per simulare
sistem1 con l'acqua, allin-
terfaccia della biologia. E ci
occupiamo di materiali com-
positi che si ispirano a siste-
mi biologici e di trasporto
di elettroni in nanostruttu-
res. Parrinello, invece, & af-
fascinato soprattutto dalla
possibilita di progettare al
computer nuovi farmaci.
dallo studio delle molecole
proteiche: «Funzionano be-
ne quando sono ripiegate
su se stesse, Ma quando le

roteine si aprono possono
iventare pericolose, si ag-
gregano tra loro. E abbia-
mo 'Alzheimers.

Pur separati, Car e Parri-
nello continuano a restare
in stretto contatto. E perio-
dicamente la «strana cop-
pia» nata nelle notti di bo-
ra Eriestine torna a riunir-
sl. K successo nel novembre
del 2005, guando 'Universi-
ta di Trieste premid Rober-
to Car con la laurea ad ho-
norem. E' successo nei gior-
ni scorsi a Miramare. Suc-
cederd - forse — prossima-
mente a Stoceolma. Augu-
ri.



